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  摘要:为解决爆轰参数计算中自变量取值范围要求严格以及收敛性差等问题,在最小自由能法的基础

上,引入遗传算法建立了炸药爆轰参数的计算方法,并利用典型单质炸药和混合炸药的实验结果对计算结果

进行了验证。结果表明:采用该方法计算得到的单质和混合炸药的爆速、爆压与实验测试结果基本一致,误差

在5%以内,满足炸药性能预估的要求;该方法人工干预弱,只需一次性确定少数主要组分物质的量的变化范

围,可适应于多配方优化计算。
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  爆轰参数理论计算是炸药性能预估的技术基础,是炸药技术的核心内容。炸药爆轰参数计算方法

的研究一直受到重视,从C.L.Mader[1]推广应用的BKW状态方程,到QiuJianbin等[2]、李德华等[3]采

用的 WCA状态方程,再到 WuXiong[4]、吴雄等[5]提出的VLW状态方程,爆轰参数的计算范围和计算

精度等均得到明显改善。然而这类方法在爆轰产物组分含量的处理中大多采用B-W 准则[6]、泰勒级数

展开法[7]或简化平衡常数法[8],以致计算过程中存在一定主观臆断、初始值要求较高或不收敛等技术问

题。针对此问题,已进行了一定修正,取得了一定效果,但是对于复杂计算,特别是含固态产物的计算,
仍然存在很大困难,且计算初始值设置要求高的问题仍未得到解决,无法实现同一系列多种配方炸药爆

轰参数的计算[9]。为此,构建新型爆轰产物计算方法并解决计算收敛问题,对于爆轰参数的准确计算具

有重要意义。遗传算法是近年来基于基因遗传以及生化进化理论而提出的一种寻优方法,具有全局优

化、操作简便以及较强的鲁棒性等特点,在单目标寻优、多目标寻优、参数优化、计划调度等方面得到了

广泛应用[10-12]。目前,遗传算法已经开始应用于化学平衡计算,如范磊等[13]、安维中等[14]采用遗传算

法对含化学反应体系的相平衡进行求解,取得了良好效果。基于此,本文中拟以CHON类炸药为典型,
在现有爆轰参数计算总体框架[7]的基础上,引入遗传算法,建立炸药爆轰参数的计算方法,并验证计算

结果的正确性,以期为炸药配方研制与性能预估奠定技术基础。

1 计算模型

  炸药爆轰基本方程如下[15],其中,式(2)为C-J条件,式(3)为气态爆轰产物状态方程(BKW),式(4)
为固态爆轰产物状态方程(Cowan状态方程):
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式中:D 为爆速,km/s;uH 为爆轰产物粒子速度,km/s;pH 为爆压,MPa;p0 为初始压力,MPa;vH 为爆

轰产物初始体积,cm3;vg 为气体爆轰产物初始体积,cm3;v0 为炸药体积,cm3;ρ0 为炸药密度,g/cm3;

ρs0为固态产物初始密度,g/cm3;ρs 为固态产物爆轰压缩后的密度,g/cm3;EH 为爆轰产物总内能,J/g;

E0 为炸药在0K和一个大气压下的生成热,kJ/kg;xi 为气态爆轰产物组分的物质的量,mol;x- 为气态

爆轰产物总物质的量,mol;R 为气体常数,J/(K·mol);T 为爆轰产物温度,K;κ、β、α、θ为经验常数,ki

为气体产物分子余容,参考文献[1,16]取值;As、Bs、Cs、Ds、Es、A1、A2、C1、C2、C3 为固相状态方程常数,
参考文献[15]取值。

  炸药爆轰参数理论计算即为式(1)~(4)的理论求解,主要包含在给定温度和压力的条件下爆轰产

物组成的计算、在给定温度和压力的条件下炸药能量的计算、在给定压力的条件下温度的计算、C-J参

数的求解等过程,具体可参考文献[9],其中,爆轰产物组分含量的准确计算是爆轰参数理论计算的核心

内容。下面主要结合遗传算法的特点阐述爆轰产物组分含量的计算原理和计算方法。

1.1 爆轰产物组分含量的计算原理

  依据热力学平衡原理,爆轰组成即为炸药爆轰时爆轰产物体系自由能达到最小值时各组分的物质

的量。为表述清楚,设气态产物各组分的物质的量为x1,x2,…,xN,固态产物各组分的物质的量为

xN+1,xN+2,…,xM,则体系自由能F 可表述为[7]:

F=∑
N

1xiFg
i +∑

M

N+1xiFs
i (5)

式中:Fg
i 为气态组分i的吉布斯自由能(kJ/kg),可表示为[7]:
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式中:上标g表示气态;F(0)
i 为爆轰产物标准状态下的吉布斯自由能,kJ/kg;H(0)

0 为标准状态下0K时

的化学能,kJ/kg;fB(x)=1+ωeβω。

  式(5)中,Fs
i 为固态组分i的化学势(kJ/kg),可表示为[7]:
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式中:Vs 为固态产物压缩后的体积,cm3。

  式(5)中气态爆轰产物和固态爆轰产物同时还需满足以下约束条件:

xi≥0

∑
n

i=1aijxi+∑
n

i=N+1aijxi=Nj   j=1,2,…,{ l
(8)

式中:aij为第i种爆轰产物组分分子式中第j种元素的个数;xi 为爆轰产物i的物质的量;Nj 为炸药中

第j种元素的物质的量;l为炸药分子式中元素的总数。

  爆轰产物组成计算即在满足式(8)的条件下,使得式(5)达到最小值时所求得的爆轰产物组分i的

物质的量xi。

1.2 计算方法

  炸药爆轰产物组成计算框图如图1所示。具体计算步骤如下:(1)输入初始条件,包含混合物分子

式CaHbOcNd、生成焓ΔHf(kJ/kg)、压力p、温度T。(2)输入计算控制条件,包含种群大小NIND、最
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大迭代次数 MAXGEN、变量数NVAR、变量字节数PRECI、代沟GGAP,其中,NIND取值为250,以保

证充足的样本数;MAXGEN取值为2000;NVAR依据炸药组分数目而定;PRECI取值为20,以保证计

算精度达到10-6以上;GGAP设置默认值为0.7。(3)依据可能的爆轰产物组分,确定独立组分的数目

(即NVAR)以及变化范围。(4)计算目标函数值并将其作为初始值,进入包含适应度、选择、交叉、变异

的循环计算,当条件满足时跳出计算。(5)最后,输出爆轰产物组分含量。计算中,遗传算法中自变量的

选取变化范围的确定、目标函数与适应度函数是遗传算法中的核心内容。

图1 爆轰产物组成计算流程图

Fig.1Calculationprocessforthecontentofdetonationproducts

1.2.1 独立组分的选取和变化范围的确定

  参考文献[5,7,11],CHON类化合物的分子式可表示为CaHbOcNd(下标表示1kg化合物中相应

元素的物质的量),可能的爆轰产物组分(14种)的物质的量表示为:x(Cs)、x(CO2)、x(CO)、x(CH4)、
x(H2O)、x(H2)、x(H)、x(OH)、x(NH3)、x(N2)、x(N)、x(NO)、x(NO2)、x(O)。由于各组分的物质

的量满足式(8),因此将式(8)展开为:

a=x(Cs)+x(CO2)+x(CO)+x(CH4)

b=2x(H2O)+2x(H2)+x(H)+x(HO)+3x(NH3)+4x(CH4)

c=x(H2O)+2x(H2O)+x(CO)+x(HO)+x(NO)+2x(NO2)+x(O)

d=x(NH3)+x(NO)+x(NO2)+x(N)+x(N2

ì
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  根据式(9)可将4种组分的物质的量表示为其他组分的物质的量的线性关系式,使得独立变量由

14个减少至10个,进而最小自由能函数可表示为10个自变量的函数,同时,求解问题由线性化约束问

题转化为线性化非约束问题。

  独立组分的选取和变化范围的确定,原则上可以从爆轰产物中任取10种组分,只要涵盖所有元素

即可,但是由于各组分的物质的量差异较大,任意选定的自变量不容易确定其变化范围。考虑到爆轰产

物中一些组分的物质的量较少,变化范围容易确定,首先将其选作自变量,然后补充一定的主要成分。
对于CHON类化合物,首先选取x(CH4)、x(H)、x(OH)、x(NH3)、x(N)、x(NO)、x(NO2)、x(O)作为

自变量,再添加x(Cs)、x(CO2)共同组成10个自变量,然后通过文献[6]中火炸药燃烧产物组分含量的

统计与整理,以较大上限确定各组分含量变化范围:

0<x(Cs)<0.4a, 0<x(CO2)<0.2a, 0<x(NH3)<0.1b, 0<x(N)<0.05d
0<x(CH4)<0.05a, 0<x(OH)<0.1b, 0<x(H)<0.1b, 0<x(NO2)<0.05d
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0<x(NO)<0.05d, 0<x(O)<0.05c
其中除x(Cs))和x(CO2)需要根据不同系列炸药稍作调整外,其他变量的取值范围无需变化就可满足

爆炸产物计算需求。显然,相对于泰勒展开法等对各组分初始值设置应与真值相接近的严格要求,本方

法计算简便且可适应于同一系列多种炸药配方的优化计算。

1.2.2 目标函数和适应度函数的确定

  适应度G 是与目标函数值接近程度相对应的评价个体优劣的参数,越接近于目标函数值,则个体

对应的适应度值越大,个体越容易继承。根据爆轰产物计算的特点,本文中直接将目标函数(体系自由

能F)作为判别个体优劣的适应度函数,并添加正数2000以保证目标函数值为正。另外,由于各变量

在其变化范围内是随机抽取的,很有可能出现组分物质的量为负值而不满足式(8)的情况,为使其在迭

代过程中被淘汰,本文中设定其为10000,以减少其适应度。适应度函数如下:

G=
2000+F   x(Cs),x(CO2),…,x(H2O)≥0
10000    { other

(10)

2 计算结果与分析

  为验证本文计算方法的精度和可行性,选取TNT(C30.84H22.03O26.43N13.22)、RDX(C13.51H27.03O27.03
N27.03)、HMX(C13.51H27.03O27.03N27.03)、TATB(C23.26H23.26O23.26N23.26)典型单质炸药和TNT36/RDX64
(C19.75H25.23O26.81N22.05)、PETN50/TNT50(C23.33H23.67O32.20N12.94)、HMX76.3/TNT23.7(C17.62H25.84
O26.89N23.74)典型混合炸药作为计算对象,对其爆轰参数进行计算,计算结果列于表1~2中,为便于比

较,将以平衡常数法为基础的爆轰参数计算结果[6]以及实验结果[1]也一并列入表中。计算时所用的炸

药质量均为1kg,且TNT的初始密度为1.64g/cm3,RDX的初始密度为1.80g/cm3,HMX的初始密

度为1.90g/cm3,TATB的初始密度为1.895g/cm3,TNT36/RDX64的初始密度为1.713g/cm3,

PETN50/TNT50的初始密度为1.65g/cm3,HMX76.3/TNT23.7的初始密度为1.809g/cm3。
表1 不同炸药爆轰产物各组分的物质的量的计算结果

Table1Amountofsubstancecalcultedbydifferentmethodsfordifferentdetonationproductsofdifferentexplosives

炸药 计算方法 x(Cs)/mol x(CO)/mol x(CO2)/molx(H2O)/molx(NH3)/molx(H2)/molx(N2)/mol

TNT
遗传算法 22.651 0.920 7.252 10.993 0.006 0.004 6.601

平衡常数法 23.084 0.009 7.665 10.970 0.000 0.000 6.608

RDX
遗传算法 6.649 0.219 6.646 13.513 0.000 0.000 13.512

平衡常数法 6.564 0.000 6.564 13.216 0.000 0.000 13.216

HMX
遗传算法 6.721 0.059 6.724 13.502 0.001 0.000 13.504

平衡常数法 6.757 0.000 6.757 13.514 0.000 0.000 13.514

TATB
遗传算法 17.323 0.239 5.694 11.626 0.001 0.000 11.626

平衡常数法 17.428 0.000 5.809 11.619 0.000 0.000 11.619
TNT36/

RDX64

遗传算法 12.474 0.346 6.925 12.610 0.001 0.001 11.025
平衡常数法 12.647 0.000 7.098 12.612 0.000 0.000 11.027

PETN50/

TNT50

遗传算法 12.653 0.972 9.694 11.823 0.002 0.002 6.463
平衡常数法 13.140 0.000 10.178 11.829 0.000 0.000 6.465

HMX76.3/

TNT23.7

遗传算法 10.524 0.214 6.871 12.912 0.000 0.000 11.868
平衡常数法 10.631 0.000 6.978 12.913 0.000 0.000 11.869

  从表1中典型单质炸药和混合炸药爆轰产物组分含量的计算结果可以看出:采用遗传算法和平衡

常数法计算所得主要组分物质的量非常接近,Cs、CO2、H2O、N2 等主要组分物质的量的计算结果相差

在6%以内,一定程度上验证了遗传算法在爆轰产物组分含量计算中的准确性,但是两者在微量组分的

计算中仍存在较大差异,其中,平衡常数法计算结果趋近于零,典型的如CO、H2 等。具体分析原因可

知:平衡常数法在计算过程中由于采用水汽平衡方程来简化计算,计算过程存在一定的人为干预,加之

605 爆  炸  与  冲  击               第36卷 



水汽平衡方程中平衡常数是依据一定温度和压力条件下拟合得到的,其与实际情况存在一定的差异,最
终导致微量组分含量趋近于零;而遗传算法在计算过程中仅涉及爆轰产物在不同温度下的自由能,不需

要选取各组分间化学反应的平衡常数,且计算过程完全脱离了人为干预,因此其计算结果可信度更高。

  表2中Dcal为爆速计算结果,Dexp为爆速实验结果,pcal为爆压计算结果,pexp为爆压实验结果。从表

2可以看出,以平衡常数法为基础的爆速计算结果尽管与实验结果吻合较好,误差在5%以内,但其爆压

计算结果误差较大,最大误差达8%以上。而相比之下,以遗传算法为基础的爆速和爆压的计算结果则

与实验测试结果吻合更好,爆速和爆压计算结果误差都在5%以内。

  分析原因可知,当采用BKW状态方程计算炸药爆轰参数时,由于爆轰产物各组分余容对总余容的

影响较小,为此,尽管采用遗传算法与平衡常数法计算得到的爆轰产物组分的物质的量存在一定的差

异,但其对炸药爆速的影响较弱,以致于两者爆速计算结果与实验结果吻合较好;另一方面,由爆压与爆

速的关系:p=ρ0D2/(1+γ)可知,当炸药密度、爆速一定时,炸药爆压主要受多方指数的影响,而多方指

数又是与炸药爆轰产物组分密切相关的,为此,精确的爆轰产物计算结果是影响炸药爆压变化的主要原

因,对比两种方法计算得到的结果与实验结果的符合程度可以看出,本方法具有更高的精度和准确度。
表2 不同方法得到的不同炸药的爆轰速度和爆轰压力

Table2Detonationvelocityandpressureobtainedbydifferentmethodsfordifferentexplosives

炸药 Dexp/(km·s-1)pexp/GPa 计算方法 Dcal/(m·s-1)
Dcal-Dexp

Dcal
% pcal/GPa pcal-pexp

pcal %

TNT 6.950 19.5
遗传算法 7.064 1.6 20.2 3.6

平衡常数法 6.762 2.7 18.9 -3.1

RDX 8.754 34.7
遗传算法 8.875 1.4 35.0 0.8

平衡常数法 8.777 0.3 34.1 -1.5

HMX 9.100 39.3
遗传算法 9.287 2.1 40.6 3.3

平衡常数法 9.260 1.8 38.8 -1.3

TATB 7.860 31.5
遗传算法 8.234 4.7 32.0 1.6

平衡常数法 7.851 -0.1 28.9 -8.2
TNT36/

RDX64
8.030 29.4

遗传算法 8.186 1.9 29.0 -1.4
平衡常数法 8.046 0.2 27.4 -6.8

PETN50/

TNT50
7.465 24.8

遗传算法 7.718 3.4 24.5 -1.2
平衡常数法 7.532 0.9 23.4 -5.6

HMX76.3/

TNT23.7
8.476 34.3

遗传算法 8.695 2.5 34.3 0.0
平衡常数法 8.571 1.1 32.3 -5.8

3 结 论

  (1)在最小自由能原理的基础上,引入遗传算法建立了炸药爆轰参数理论计算模型,形成了爆轰参

数计算方法,为炸药配方设计与性能预估奠定了理论基础。
(2)本计算方法精度高、人工干预弱,单质炸药和混合炸药爆轰参数计算结果误差在5%以内,可望

在混合炸药等爆轰参数计算以及多配方优化计算中得到应用。
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Applicationofgeneticalgorithmtocalculationofdetonationparameters

XieZhongyuan1,WangXiaofeng1,WangHao1,ZhouLin2
(1.Xi’anModernChemistryResearchInstitute,Xi’an710065,Shaanxi,China;

2.StateKeyLaboratoryofExplosionScienceandTechnology,

BeijingInstituteofTechnology,Beijing100081,China)

Abstract:Tosolvetheproblemsofbadconvergenceandtosatisfythestrictrequirementtoinitialcon-
ditionsinthecalculationofdetonationparameters,anewcalculationmethodwasproposedbasedon
theprinciplesofchemicalequilibriumandthemethodofminimumfreeenergybyintroducingthege-
neticalgorithm,andthecalculatedresultsoftypicalexplosiveswerecomparedwiththeexperimental
datatoverifythevalidityandtheaccuracyofthenewmethod.Itisdemonstratedthat,bythenew
method,thecalculatedresultsofdetonationpressureandvelocityoftheexplosivescorrespondwell
withtheexperimentaldatawiththeerrorsunder5%,whichcanbeappliedtopredictexplosiveprop-
erties.Also,thecomputationalprocessisconvenientwithlittlemanualinterventionandentailsonly
theverificationofthemolesvariationformofthefewmajoringredients,whichmaybeusedformulti-
formulaoptimizationdesign.
Keywords:mechanicsofexplosion;geneticalgorithm;minimumfreeenergy;detonationparameters
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